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Método Características Ventajas Inconvenientes 
 •  •   
Semiempíricos • Física cuántica • Uso de parámetros experimentales 
• Menos costosos que ab-initio 
• Calcula estados electrónicos y 
excitados. 
• Requiere parámetros 
• Solo información cualitativa 
Ab-initio ó DFT • Física cuántica • No se usan parámetros 
• Útil para todos los sistemas 
• No requiere parámetros 
• Estados excitados 
• Información cuantitativa. 
• Computacionalmente caro 
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Ejemplo : Reactividad de catalizadores metalocénicos
MODELOS MECANO-CUANTICOS
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